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Os detalhes computacionais empregados estão 

apresentados no capítulo 4. 



 

 

  

  

 

35,160,161  

 



 

 

 

128,161  

 



 

 

 

 

 

 

 



 

 

  

  

 

 

 

 



 

 

 

 

    

 

Ag5O5 0.88 [AgO3] 

Ag5O8 1.40 [AgO4] 

Ag4Mo4O9 1.84 [MoO3], [AgO4] 

Ag4Mo4O12 0.65 [AgO4], [MoO4] 

 

   

   

   

   

   

   

 



 

 

 

 

 

 



 

 

Ag4Mo4O12 e  são as mais estáveis empregamo-las em todas as 

demais análises realizadas neste trabalho. 





 

 

5.2.3 EFEITOS ESTRUTURAIS À TEMPERATURA AMBIENTE  

 

 

 

 



 

 

 

 



 

 

 

 



 

 

 

  

 

 







 

 

 

 



 

 

 

  

 

 





 

 

 

 

 





 

 

 

  

 

 



 

 

 

 

 

 



 

 

 

 



 

 

 

 

 



 

 

 

 

   

 
  

  

 

  

  

  

   

 

 



 

 

 

 

  



 

 



 

 

 

 

 

 

 

  

 



 

 

 

 



 

 

 

 

  

  



 

 

 

  

 

     

(001) 
 1,34 13 1,05 

 1,43 4 0,32 

(110) 
 1,27 8 0,54 

 1,63 19 1,28 

(011) 
 0,38 16 1,14 

 0,38 13 0,93 

(111) 
 0,76 18 0,99 

 0,83 20 1,10 

surf evidenciados na apresentam a seguinte 

ordem de estabilidade: (011)-Z+ < (011)-Z- < (111)-Z+ < (111)-Z- < (110)-Z+ < (110)-Z- < 

(001)-Z- < (001)-Z+. Sendo que as terminações com os menores valores de energia são 

(011)-Z+ e (111)-Z+. Além disso, uma análise detalhada dos dados apresentados na 

revelam a presença de defeitos, como clusters subcoordenados, em todas as 

terminações avaliadas. Para compreender de forma mais adequada a classificação dos 

clusters superficiais, empregamos a notação de Kröger-Vink , na qual um defeito, neste 

caso a ausência de oxigênio, com carga neutra (x) pode ser representada como . Dessa 

forma, a estrutura sólida do material (bulk) por ser composta por clusters distorcidos, 

identificados como [AgOx]d (x = 5 e 6) e [WOy]d (y = 4 e 5), nos permite analisar os tipos 

de clusters subcoordenados e a densidade de ligações quebradas (Db) em todas as 

-Ag2WO4. 

 

 

 



 

 

 

   
 

(001) 
 [AgO4. ], [AgO3.3 ], [AgO3.2 ] 6,5 

 -- 0,0 

(011) 

 [AgO4. ], [AgO3.2 ], [AgO3.3 ], 

[AgO2.3 ] 

5,4 

 [AgO3.2 ], [AgO4. ], [AgO2.4 ], 

[AgO4.2 ], [AgO5] 

4,7 

(110) 
 [AgO4. ], [AgO3.2 ], [AgO5] 5,4 

 [AgO2.3 ], [AgO4. ], [AgO3.2 ] 5,4 

(111) 

 [AgO3.3 ], [AgO2.3 ], [AgO4. , [AgO3.2 ] 5,5 

 [AgO3.2 ], [AgO2.4 ], [AgO4. ], 

[AgO3.3 ], [AgO4.2 ] 

2,7 

  

 

  

  







 

 

 

 

 







 

 

 

 

 

  





 

 

 

 

 





 

 

 

 

 

 

 



 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

  

 

 

 

 

Portanto, com base em cálculos de primeiros princípios, este estudo revela que as 

superfícies podem ser modificadas por meio da absorção de elétrons, o que, por sua vez, 

contribui para a compreensão de processos sinérgicos entre o crescimento de clusters 



 

 

metálicos de prata e reforça a noção de que as superfícies podem ser monitoradas quando 

processos complexos ocorrem. 

 



 

 

 

CONSIDERAÇÕES FINAIS E PERSPECTIVAS 

 

 



 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

  

  

 

 

  

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

















 

 

 

 

    

 

   

   

   

   

   

   

    

 

 

    

 

   

   

   

   

    

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 


